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1. Введение

Согласно классическим представлениям дислокацион-

ная пластичность кристаллов определяется механизмом

термически активированного движения дислокации в

потенциальном рельефе Пайерлса, состоящем из долин

и потенциальных барьеров [1]. Высота потенциального

барьера определяет энергию активации и напряжение

Пайерлса τP . Движение дислокации в рельефе Пайерлса

происходит путем образования двойного кинка и его рас-

пространения вдоль линии дислокации. При напряжении

τP дислокация с двойным кинком находится на вершине

потенциального барьера. Напряжение Пайерлса может

быть вычислено в хорошем согласии с эксперименталь-

ными данными [2]. Что касается механизма образования

двойного кинка, то здесь ситуация более сложная. Су-

ществует устойчивое мнение, что образование двойного

кинка определяется термически активированными сме-

щениями атомов. Этот механизм подтверждается рас-

четами методом молекулярной динамики [3,4], но толь-

ко при температуре, превышающей несколько десятков

Кельвин. При температуре порядка нескольких Кельвин

из-за малой амплитуды термических флуктуаций время

ожидания крупной флуктуации становится неприемлемо

большим. В то же самое время движение дислокаций

наблюдается экспериментально и при низких температу-

рах, в частности, при температуре жидкого гелия [5–8].
При этом скорости деформации образца и величины

деформирующих напряжений остаются примерно теми

же, что и при повышенных температурах. Для объясне-

ния атермического скольжения дислокации предложен

механизм, определяемый туннелированием атомов через

потенциальный барьер [9]. Но вероятность проявления

этого механизма для атомов, содержащих в ядрах десят-

ки и сотни нуклонов, чрезвычайно мала. Таким образом,

должны существовать другие механизмы атермического

скольжения дислокации. Один из них рассматривается

ниже.

2. Модель атермического скольжения
дислокации

Кристалл, в котором под действием внешней силы

движется дислокация, представляет открытую нестаци-

онарную систему ядер и электронов. Динамика ядер

в таких системах является неадиабатической [10]. Де-
ло в том, что потенциальная энергия системы ядер

и электронов состоит из множества пересекающих-

ся листов. Каждый лист соответствует определенному

квантовому состоянию кристалла (распределению ядер

и электронов). Эти состояния могут быть разделены

потенциальным барьером. Если не рассматривать тун-

нелирование через потенциальный барьер, то известны

два механизма перехода из одного состояния в другое.

В первом механизме потенциальный барьер преодоле-

вается за счет термически активированных смещений

атомов. Наличие потенциального барьера приводит к

необратимому смещению дислокации. Второй механизм

определяется безбарьерными неадиабатическими пере-

ходами атомов между различными листами гиперпо-

верхности потенциальной энергии (проявление эффекта

Ландау−Зинера [11,12]). Листы различаются распреде-

лением электронной плотности и, как следствие, пара-

метрами межатомного взаимодействия.
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На атомном уровне неадиабатические переходы про-

являются в возбуждении кластеров с топологическим

ближним порядком в распределении атомов, нехарактер-

ным для изолированного кристалла. Такой тип ближнего

порядка был назван динамическим ближним поряд-

ком [13]. Изменение динамического ближнего поряд-

ка сопровождается смещениями атомов, отличающими-

ся от термически активированных смещений. Их для

определенности будем также называть динамическими.

Естественно, что возбуждаются такие динамические

смещения, которые приводят к меньшему значению

потенциальной энергии системы при той же самой

величине деформации кристалла. В результате дислока-

ция испытывает дополнительные неупругие обратимые

смещения. Следует заметить, что область неупругой об-

ратимой деформации всегда присутствует на кривых
”
на-

пряжение−деформация“ кристалла и отделяет область

упругой деформации от необратимой деформации. Это

означает, что по мере увеличения нагрузки упруго де-

формированный кристалл вначале становится неустой-

чивым относительно динамических, и лишь затем отно-

сительно термически активированных смещений атомов.

Характерные размеры дислокации (сотни−тысячи

атомов) и характерные времена деформации кристал-

ла (доли секунды−минуты) делают решение задачи о

зарождении двойного кинка методом неадиабатической

молекулярной динамики практически невыполнимой.

В этой ситуации можно воспользоваться подходами,

развитыми в теории нелинейных систем [14,15], осно-

ванными на рассмотрении вблизи порога устойчивости

решений линеаризованных уравнений движения медлен-

но меняющихся в пространстве и времени амплитуд

неустойчивых мод. В таком континуальном приближе-

нии дислокация рассматривается как тонкая нить, форма

и размеры которой меняются вследствие термически

активированных и динамических смещений атомов.

Пусть в кристалле без нагрузки (в исходном состо-

янии) прямая нерасщепленная дислокация расположена

на дне долины Пайерлса с координатой y = 0 в плоско-

сти скольжения xy декартовой системы координат. Ли-

ния дислокации направлена вдоль оси x . Потенциальная

энергия кристалла в этом состоянии имеет локальный

минимум. Потенциальная энергия кристалла с дисло-

кацией в соседней долине Пайерлса (в точке y = b)
также имеет локальный минимум. Эти два состояния

разделены потенциальным барьером, высота которого

равна UP . Под действием приложенного напряжения

τ = τ̇ t (здесь τ̇ — скорость изменения напряжения, t —
время) кристалл деформируется, атомы смещаются из

положения равновесия. Начальное состояние становится

метастабильным, конечное — стабильным.

Ниже порога устойчивости τd дислокация деформиру-

ется упруго, величина смещений равна y el(x , t). Вблизи
порога устойчивости на фоне упругих смещений атомов

возбуждаются динамические смещения атомов, приводя-

щие к неупругому обратимому смещению дислокации

на величину bq(x , t), где q — безразмерная ампли-

туда динамических смещений. Величина q прямо про-

порциональна объемной доле кластеров динамического

ближнего порядка и меняется в интервале 0 ≤ q ≤ 1.

На пороге устойчивости q = 0. В дальнейшем для крат-

кости амплитуду q будем называть динамической. При

дальнейшем увеличении напряжения на фоне упругих и

динамических смещений атомов возбуждаются термиче-

ски активированные смещения bη(x , t) с безразмерной

амплитудой 0 ≤ η ≤ 1. При смещении дислокации на

одно межатомное расстояние η принимает значение,

равное единице.

Уравнение эволюции для амплитуды ρ (ρ = q, η)
представляет уравнение Ландау−Халатникова

∂ρ

∂t
= −Ŵρ

δFρ

δρ
,

где Ŵρ — кинетический коэффициент,

Fρ =
∫

f ρ(q, η, τ )dV функционал, имеющий смысл

свободной энергии с плотностью f ρ , интегрирование

ведется по объему системы V . Процессы возбуждения

динамических и термически активированных смещений

разнесены по времени. Это означает, что характерное

время возбуждения динамических смещений tq намного

меньше характерного время возбуждения термически ак-

тивированных смещений tη . При этом tq от температуры

не зависит. В области неупругой обратимой деформации

плотность свободной энергии f q представим в виде

f q(q, η, τ ) = f el(τ ) + ϕq(η, q, τ ). (1)

Здесь f el — плотность упругой энергии при τ < τd,

ϕq — вклад, определяемый динамическими смещениями

при τ > τd . Используя разложение Гинзбурга−Ландау,

представим функцию ϕq в виде

ϕq(q, η, τ ) = −
Aq(η, τ )q2

2
+

Cq(η, τ )q4

4

+ Gq(η, τ )(∇q)2/2, (2)

где Aq > 0, Cq > 0, Gq > 0 — коэффициенты разложе-

ния. Знак
”
−“ перед Aq означает, что динамические сме-

щения атомов понижают энергию системы. Квантовое

происхождение динамических смещений предполагает

отсутствие потенциального барьера (кубических членов

в разложении (2)). С учетом (2) уравнение эволюции

для q принимает вид

tq
∂q
∂t

= α(η, τ )q − q3 + l2q1q. (3)

Здесь параметры tq = ŴqCq , lq = (G/C)1/2 имеют смысл

характерного времени и характерной длины изме-

нения амплитуды q соответственно. Коэффициент

α(η, τ ) = Aq(η, τ )/Cq(η, τ ). В линейном приближении

α(η, τ ) = α(τ ) − cη, (4)

где α ≥ 0 и растет с увеличением τ . Положительный

знак коэффициента связи c означает, что некогерентные
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термические флуктуации атомов уменьшают вклад дина-

мических смещений в процессы релаксации. В равновес-

ном состоянии уравнение (3) должно иметь единствен-

ное решение q = 0. Это имеет место при c ≥ α. Учиты-

вая квантовое происхождение динамических смещений,

все параметры в (3), (4) от температуры явно не зависят.

Равновесное значение амплитуды η определяется из

условия минимума f η при заданных значениях τ и q.
Эта функция должна иметь минимумы в точках η = 0,

1 и максимум в точке 0 ≤ η1 ≤ 1. Тогда разложение

Гинзбурга−Ландау функции f η по η и градиенту η

принимает вид

f η(η, q, τ ) = Aη

{[

η1η
2

2
−

(1 + η1)η
3

3
+

η4

4

]

+

(

Gη

2Aη

)

(∇η)2
}

+ f η(η, q, τ ). (5)

Коэффициенты разложения Aη > 0, Gη > 0 считаются

постоянными, η1 = η1(q, τ ). С учетом (5) кинетическое

уравнение для η принимает вид

tη
∂η

∂t
= −η1η + (1 + η1)η

2 − η3 + l2η1η. (6)

Здесь tη = ŴηAη, lη = (Gη/Aη)
1/2 имеют смысл харак-

терного времени и длины изменения амплитуды η

соответственно. В теории термически активированных

процессов принимается, что

tη = tη0 exp

(

UP −Wτ

kBT

)

, (7)

где kB — постоянная Больцмана, W — активацион-

ный объем, tη0 — величина, обратно пропорциональ-

ная частоте колебаний. Высота потенциального барьера,

разделяющего два равновесных состояния прямой дис-

локации, определяется значением функции f η(η1). При

η1 = 0 f η(0) = 0. В линейном приближении

η1(q, τ ) = η10 − dq. (8)

Здесь η10 = η10(τ ) значение η1 при q = 0. Коэффици-

ент связи d > 0. Знак
”
−“ означает, что проявляются

только те динамические смещения, которые понижают

плотность свободной энергии.

3. Зарождение двойного кинка
и атермическое смещение
дислокации

Система связанных уравнений (3), (4), (6)−(8) опи-

сывает кинетику зарождения двойного кинка, его раз-

витие и смещение дислокации на одно межатомное

расстояние при различных температурах T и величины

приложенного напряжения. Удобно рассмотреть вначале

стационарные однородные решения уравнений (3), (4),

(6)−(8) соответствующие прямой дислокации. В обла-

сти 0 ≤ η ≤ 1, 0 ≤ q < 1 имеются четыре однородных

решения (η, q): 1. (0,0); 2. (1,0); 3. (0, qs ); 4. (α/β, 0).
Здесь

qs =
√
α. (9)

Четвертое решение особого интереса не представляет.

Стандартный анализ устойчивости однородных реше-

ний относительно малых однородных и неоднородных

возмущений δη, δq ∼ exp(γt + kx) (k — волновое чис-

ло) показывает следующее. Решение (0,0) неустойчиво

относительно малых возмущений δq (Re γ > 0). Реше-

ние (1,0) устойчиво относительно малых однородных и

неоднородных возмущений (Re γ < 0). Решение (0, qs )
при

d
√
α > η10, (10)

неустойчиво относительно малых возмущений, а при

d
√
α < η10 (11)

устойчиво относительно малых однородных и неод-

нородных возмущений, но неустойчиво относительно

возмущений с амплитудой

δη > δηc = η10 − d
√
α. (12)

Причина неустойчивости решения (0, qs) следует из

того, что коэффициент перед η в правой части (6) при

выполнении условия (10) становится положительным, и

сколь угодно малое возмущение — нарастает. Неодно-

родные решения уравнений (3), (4), (6)−(8) находились

численными методами. Метод решения, использованные

начальные, граничные условия и начальные возмущения

приведены в Приложении.

Пусть при низких температурах 0 < η10 < 1/2. Дис-

локация расположена в исходной долине Пайерлса. Со-

ответствующее этому положению решение η = 0, q = 0.

Отрицательный и положительный знаки первых слагае-

мых в правых частях (3), (6) соответственно приводят к

тому, что малые возмущения δη затухают, а δq — нарас-

тают до стационарного значения qs =
√
α. На рис. 1 при-

ведены пространственные зависимости динамической

амплитуды в различные моменты времени для случая,

когда условие (10) не выполняется. Видно образование

двойного перегиба, и его расширение в виде двух волн

переключения q = q(x ∓ νqt) со скоростью νq ≈ lq/tq .

Увеличение размера области стационарных значений q
приводит к неупругой деформации дислокации. При

увеличении τ до значений τP , соответствующих вы-

полнению условия (10), первое слагаемое в правой

части (6) становится положительным. Решение (0, qs )
становится неустойчивым относительно флуктуаций δη
со сколь угодно малой амплитудой. Это могут быть и

нулевые колебания. Образуется двойной кинк (рис. 2).
Его расширение происходит в виде двух волн переклю-

чения η = η(x ∓ νηt), распространяющихся в противопо-

ложные стороны. При η → 1 q → 0. Однородное реше-

ние (1,0) устойчиво, дислокация оказывается в соседней
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долине. На рис. 3 приведены пространственные распре-

деления переменных η, q в разные моменты времени

для случая, когда концы дислокации закреплены. Видно,

что, как и на рис. 2, образуется двойной кинк, и часть

дислокации смещается в соседнюю долину Пайерлса.

Если следить за динамикой движения дислокации

in situ, то картина движения дислокации будет выгля-

деть следующим образом. При τ < τd петля дислокации

изгибается упруго. При τ > τd дислокация испытывает

дополнительные неупругие смещения в направлении

действия приложенной силы. Чем больше напряжение,

тем больше величина неупругой деформации дисло-

кации. При увеличении длины дислокации примерно
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Рис. 1. Пространственное распределение переменной q в

моменты времени t = 5, 20, 35, 55 (кривые 1, 2, 3, 4 соответ-

ственно) при граничных условиях (A2), (A3), начальных усло-

виях (A5), начальном возмущении (A8), (A10). Параметры

системы уравнений (3), (4), (6)−(8) указаны в (A11).
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Рис. 2. Пространственное распределение переменных q (кри-
вые 1, 3, 5, 7) и η (кривые 2, 4, 6, 8) в моменты времени t = 30

(кривые 1, 2), 60 (кривые 3, 4), 80 (кривые 5, 6), 110 (кри-
вые 7, 8) при граничных условиях (A2), (A3), начальных

условиях (A6), начальном возмущении для η (A7), (A12),
начальном возмущении для q (A9). Параметры системы урав-

нений (3), (4), (6)−(8) указаны в (A13).
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Рис. 3. Пространственное распределение переменных q (кри-
вые 1, 3, 5) и η (кривые 2, 4, 6) в моменты времени t = 50

(кривые 1, 2), 100 (кривые 3, 4), 110 (кривые 5, 6) при гранич-

ных условиях (A2), (A4), начальных условиях (A6), началь-
ном возмущении для η (A7), (A12), начальном возмущении

для q (A9). Параметры системы уравнений (3), (4), (6)−(8)
указаны в (A13).

на два межатомных расстояния образуется состояние,

неустойчивое относительно флуктуаций при колебаниях

атомов с малой амплитудой. Развитие неустойчивости

приводит к зарождению и движению двойного кинка.

Внешне картина будет выглядеть так, как будто крупная

флуктуация возникла за счет коллективного смещения

атомов при нулевых колебаниях атомов. Но без учета

динамических смещений атомов для смещения дислока-

ции требуются более высокие напряжения по сравнению

с напряжением Пайерлса.

4. Заключение

В основе решения задачи об атермическом скольже-

нии дислокации лежит рассмотрение кристалла с дисло-

кацией при деформации как открытой нестационарной

системы. В таких системах помимо смещений, опреде-

ляемых величиной внешней силы и термическими флук-

туациями при колебаниях атомов, могут возбуждаться

динамические смещения. Эти смещения обусловлены

изменением топологического ближнего порядка при

неадиабатических переходах атомов между различными

квантовыми состояниями кристалла. Возбуждение дина-

мических смещений не зависит от температуры и прояв-

ляется в неупругом обратимом удлинении дислокации.

Возрастание величины неупругой обратимой деформа-

ции вызывает неустойчивость системы относительно

флуктуаций с малой амплитудой при колебаниях атомов.

Развитие неустойчивости сопровождается образованием

двойного кинка, его движением вдоль дислокации, и ее

смещением на межатомное расстояние.
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Приложение

Численное решение уравнений (3), (4), (6)−(8) про-

водилось по неявной схеме. Вводились безразмерные

переменные

x = x/lη, t = t/tη, l = lq/lη, θ = tq/tη . (A1)

Граничные условия:

0 ≤ x ≤ X , X = 100. (A2)

dη
dx

∣

∣

∣

∣

x=0

=
dη
dx

∣

∣

∣

∣

x=X

= 0,
dq
dx

∣

∣

∣

∣

x=0

=
dq
dx

∣

∣

∣

∣

x=X

= 0, (A3)

q(x = 0, t) = q(x = X , t) = 0,

η(x = 0, t) = η(x = X , t) = 0. (A4)

Начальные условия:

1. η(x , t = 0) = 0, q(x , t = 0) = 0; (A5)

2. η(x , t = 0) = 0, q(x , t = 0) = qs . (A6)

Локализованные возмущения задавались в виде

1η = 1η0 exp[−ση(x − x0)
2], (A7)

1q = 1q0 exp[−σq(x − x0)
2], (A8)

где 1η0, 1q0 — амплитуды, x0 — начальное положение,

ση, σq — дисперсии возмущений переменных η, q соот-

ветственно.

Стохастическое возмущение 1q в каждом узле расчет-

ной сетки принимало случайное значение в интервале

0 ≤ 1q(x) ≤ 0.001. (A9)

1q0 = 0.01, σq = 5, x0 = 50. (A10)

η1 = 0.2, d = 0.3, α = 0.3, c = 0.8. (A11)

1η0 = 0.01, ση = 15, x0 = 50. (A12)

η1 = 0.2, d = 0.3, α = 0.7, c = 0.8. (A13)
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